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Активным центром реакции поликонденсации псевдохлорангид-
ридов ароматических о-кетокарбоновых кислот, протекающей по меха-
низму электрофильного замещения, является ионная пара, которая обра-
зуется при взаимодействии мономера и катализатора – кислоты Льюиса 
[1]. В настоящей работе в рамках теории супермолекулы проведено 
квантово-химическое исследование сольватации активных центров, со-
стоящих из молекул 3-хлор-3-фенилфталилидена (ХФФ), простейшего 
представителя класса исследуемых мономеров, и кислот Льюиса - AlCl3, 
InCl3, GaCl3, SbCl5 нитробензолом – растворителем, применяемым для 
синтеза полиариленфталидов.  
В результате сольватации активного центра образуется множе-
ство межмолекулярных комплексов с одной, двумя и тремя (рис.) моле-
кулами растворителя. Обнаружить термодинамически устойчивые ком-
плексы, в состав которых входит четыре и более молекулы растворите-
ля, расположенные в непосредственной близости от активного центра, 
не удалось. По-видимому, это связано со стерическими затруднениями, 
возникающими из-за относительно большого размера молекул нитро-
бензола, соизмеримого с размером ХФФ. Следует отметить, что ни в 
одном из смоделированных сольватных комплексов не происходит раз-
деление ионной пары или заметное (существенное) изменение структу-
ры активного центра поликонденсации. 
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Строение комплекса ХФФ – AlCl3 – 3 C6H5NO2 
 
Количество молекул растворителя, образующих первую сольват-
ную оболочку активного центра, определяли по величине энергии меж-
молекулярного взаимодействия (ММВ) между растворителем и раство-
ренным веществом по методике, описанной в работе [2]. 
Комплексы, в состав которых входит три молекулы растворителя, 
характеризуются максимальным абсолютным значением энергии ММВ 
(см. таблицу), это позволяет утверждать, что все молекулы растворите-
ля, участвующие в образовании таких комплексов, являются компонен-
тами первой сольватной оболочки активного центра. 
Энергия ММВ (
взE ) в молекулярных комплексах 
MeCln 
взE , кДж/моль 
 С6H5  2 С6H5  3 С6H5 
AlCl3 -20,4 -58,2 -87,6 
InCl3 -25,1 -61,6 -90,3 
GaCl3 -25,1 -62,7 -93,0 
SbCl5 -29,4 -72,8 -93,4 
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